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在华科  院学习机器学习两年多，却被在  的机器学习课彻底打败，本科课堂也唯有曹⽼板的模式识别前短短四
周能与之抗衡，除了感慨教育质量之差距，也感慨  理论世界之魅⼒。  教授上课徒⼿推公式，⽣动形象阐
述每⼀个算法，理论完整，逻辑清晰(不愧是斯坦福博⼠  博后，膜)，让⾃⼰感觉好像还是个刚⼊⻔的萌新。个
⼈以为，  理论真的很重要。⼤家都说深度学习⼊⻔简单，看个代码调个参，调个包，不断做消融实验就能出结
果，可是当真正涉及模型改进的时候，这些基础理论以及优化算法，才是能帮助到你的知识。

1. 数据科学基础课堂&课后笔记的最佳⻝⽤⽅法  

该笔记的主体是  数据科学基础的课堂笔记，完全是个⼈下课后⼿打的，⼀开始只是想完成这⻔课的⼤作业，也
就是每个⼈都要抄⽼师规定部分的课堂笔记。后来觉得袁⽼师讲得太好了，所以每堂课就全部记下来了。之后刷完了
⼀本  多⻚的数学书，闲着⽆聊把⻄⽠书挑着看了⼀遍，然后⼜在  上了 ⽼师的机器学习课，索性把笔记从头
到尾优化了⼀遍。之后我会把这部分笔记和  上机器学习课记的英⽂笔记⼀并上传  。

https://vatsalsharan.github.io/fall22.html


主要参考资料有：数据科学基础课堂和课后笔记(主体)，⻄⽠书，《机器学习中的数学》，模式识别部分课件，⼀些经
典的论⽂，  上的⼀些⼤佬的⽂章。

尤其要感谢⼀下花姐当时每天上课帮我扫描  。因为⽼师不准外传笔记的原因，所以笔记和板书我都是上课的时候
拍下来或者拜托花姐帮我拍，回头每天上完课花  ⼩时左右全部补上。袁烨⽼师的板书写得⾮常好，所以他的所有内
容我都抄下来了。有时候其他的⽼师会⽤课件讲课，课后我也把每⻚课件都补上了。

⾸先简单说下数据科学的定义。  在国外，尤其是在美国，是需要和具体内容和知识领域结合的，⽐如
说  ，可⻅数据科学是⼀个⼴义上的概
念，也有专⻔数据科学的硕⼠学位。⽽这⻔课的内容，更准确来说，是在讲机器学习，或者说是机器学习中的数学推
导。其实如果⼤家的  有模式识别或者机器学习，上这⻔课会更好理解。但是考虑到⼤家没上模式识
别，所以我从开学开始⼀直在完善笔记的内容，争取让很多算法的⼊⻔⻔槛变得更低。

 ，也就是从概率论⻆度理解机器学习，其实是最合适的。但是本科的模式识
别这⻔课，其实更多是从梯度下降的优化算法讲起，重点是带⼤家理解"学习"。⽽数据科学基础这⻔课，⼜是从⼀些
基本的计算⽅法开始讲起的，并没有详细讲梯度下降，⽽是着重于不同的优化⽅法，也掺杂了⼀元多元微积分，矩
阵，概率论的⼀些知识，重点是带⼤家理解"优化"。所以为了⽅便⼤家理解⼀些重要算法，我加了第 3.5 章：概率密
度函数的估计，概率论中的最⼤似然，最⼤后验，⻉叶斯这三个思路⾮常重要，也能帮⼤家更好的理解之后的线性回
归，正则化，逻辑回归等⼀些经典算法的原理，同时也帮⼤家理解机器学习从概率⻆度出发，到底需要完成⼀个怎样
的任务。

最后列⼀下每章的概要和重点。有些是⽼师上课没讲的，完全是我课后补充的内容，我也列出来了，⼤家这部分的算
法可以根据需求⾃⼰选看。

第 1,2 章是⼀些基础的解⽅程和函数拟合问题，这⾥我没有额外补充，这两个部分也是我被袁烨⽼师圈粉的部分，讲
得深⼊浅出，后⾯就开始蒙了。

第 3 章是袁⽼师教的，讲⼀些基本的优化⽅法。其中⿊塞矩阵，极值判别法则等等数学部分都很重要。在⼀阶优化算
法的部分，除了梯度下降算法，其他算法都是我⾃⼰后⾯加上去的，其中⼀阶⽜顿法我主要是参考的计算⽅法的课
件，⽼师上课并没有讲随机梯度下降，这⼀部分的概念很重要且⾮常容易混淆，且是后⾯多个算法优化的重要内容，
推荐⼤家认真看下  及其变种，当时我刚好在写  优化器的源码分析，顺便就把多个不同的优化算法的
内容写上去了。后⾯的⼆阶优化⽅法和分治法，也都是我之后补充上去的。

第 3.5 章参数估计，全部内容都是我之后加的，是我觉得很重要的知识点，不夸张的说，最⼤似然估计⼏乎贯穿了整
个机器学习的理论推导。数据科学的课堂上并没有这部分内容，⽽是把这部分穿插在了 4,5 两章来讲解，但是模式识
别的⽼师讲了(虽然讲的顺序我也觉得有问题)。原则上是选看，但是我觉得不看 3.5 章理解 4,5 两章可能会存在⼀定困
难，尤其是经典的抛硬币问题，⾮常推荐⼤家在⽼师讲基本的回归分类算法前看⼀下。变分推断会⽐较难，看不懂没
关系，因为我也不太懂...  也是⾮常经典的参数估计⽅法，值得⼀看。

第 4 章是袁⽼师教的，讲基本的回归算法。**其中，线性回归的梯度下降优化⽅法是我加上去的，这⼀部分很重要，
之后的所有随机梯度下降的算法阐述将沿⽤这⼀框架。因为⽼师当时重点是从最⼤似然和最⼤后验⻆度出发讲优化算
法，随机梯度下降是我之后补上去的。

第 5 章讲基本的分类算法，袁⽼师上课讲了  ，  是程骋⽼师教的，但是这两个部分也有很多没讲清
楚。这⼀章其中的⼤部分都是我后期加上去的：感知机，线性判别分析，以及  回归，这些是我认为⽐较基
础但是也很重要的分类算法。逻辑回归部分，我补充了  函数的推导，损失函数的梯度计算，分治法的优
化；  我补充了⾼斯⻉叶斯模型部分。



第 6 章是袁⽼师教的，⽀撑向量机也是我觉得最难的⼀章之⼀，我也补充了⾮常多的内容。添加了⼆次规划求解，软
间隔问题，分治法，⽀撑向量的判断等，同时补充了核⽅法的部分。这⾥是我当时完全听不懂的⼀章，我本来以为模
式识别我学的很明⽩了，上了数据科学才发现⾃⼰只学懂了合⻚损失和  条件。这⼀章的拉格朗⽇对偶⽅法是⼀
个⾮常重要的优化算法，⼤家可以多看看。 

第 7 章是程⽼师教的，主要是讲信息论和决策树。这⾥我把信息论部分的数学公式和⼀些熵的性质都补充完整了，并
添加了  散度部分。这⾥程⽼师上课的顺序有点问题，是先讲的决策树然后再讲的信息论，其实先学懂信息论
基础再看决策树会简单很多，所以我调整了⼀下顺序，同时我也把第 7,8 章的上课顺序调换了⼀下。

第 8 章主要讲⽆监督学习中的⼏个常⽤算法，袁⽼师教的局部线性嵌⼊  和 ，程⽼师教的  
。袁⽼师的板书写得很好，但是局部线性嵌⼊的⼀堆公式根本听不懂。我补充了  聚类算法，基于 

 的优化⽬标，补充了矩阵的特征值和奇异值分解计算。流形学习部分，除了局部线性嵌⼊  ，我补充了随
机近邻嵌⼊  和谱嵌⼊  算法。⽆监督学习很重要，但是算法的数学推导其实挺难的，实在看不懂不⽤勉强。

第 9 章是袁⽼师当时请了东北⼤学⼀个控制系的⽼师来教的。说是  分钟讲清楚凸优化，讲到后⾯我除了凸集之外
啥都没听懂，后⾯还搁那介绍⾃⼰实验室。所以这⾥我只补充了⼀些凸优化问题的基本概念，相关知识的深⼊⼤家可
以⾃⾏查阅凸优化的资料。

第 10 章是袁⽼师教的，主要是讲强化学习。当时上课的时候也是不知所云，袁⽼师上课的板书还是很好看的，缺点就
是我啥也听不懂。所以为了⽅便⼤家理解，这章我补充了⼀些随机过程⾥的东⻄，包括⻢尔科夫过程，隐⻢尔科夫模
型等等，然后把强化学习的笔记部分补充了⼀下。

第 11 章就不多说了，程⽼师教的，介绍了⼀些神经⽹络的基本概念。详细的可以看我的专栏 。其中，⽼师上课没讲
过的半监督学习算法在专栏⾥的图卷积⽹络部分，有兴趣可以了解⼀下。

第 12 章没有额外补充，当时是岳作功⽼师教的，讲得还是很清晰的。

第 13 章也是岳⽼师教的，讲得也挺好的。我只补充了基于分治法的  优化算法推导和  算法。岳
⽼师上课没讲  ，我觉得这个理解很简单，就是拿第⼀级强分类器的概率图输出作为第⼆级弱分类器的输
⼊，缓解过拟合，所以我也没过多补充。

说⼀下我认为的重点章节：3, 3.5, 4, 5, 6, 8，这些之后模式识别还会再讲⼀遍。当然，第 11 章也重要但是这部分当时
是程⽼师念的 ，神经⽹络的理论和最佳实践更看⼤家⾃⼰去学习和总结。

笔记的最佳⻝⽤⽅式已经留给⼤家了，充分使⽤看个⼈。

2. 解⽅程  

从解⽅程开始：

令

如下的很多算法，在本科的计算⽅法的课程中也有学到。

https://blog.csdn.net/weixin_44979150/category_11618935.html


3. ⾼斯消元法  

。 ，计算复杂度 

4.  分解法  

等价于

1.

2.

5. 迭代法(⾼斯消元)  



算法：

1. 初始化  。
2. 重复 (*) 直⾄收敛。
3. 

假设 

如果调整两个式⼦的顺序：

发现不收敛。引⼊判断算法收敛的⽅式：对⻆占优矩阵。



换顺序后

定义：对⻆占优矩阵

矩阵  为严格对⻆占优矩阵，当且仅当：

若  为严格对⻆占优矩阵，则算法收敛。

证明：

令 则

6. ⾼斯 -  法  

加速计算

7. 优化法  

考虑⼆次型函数：

定义梯度：

假设  是对称的：

有引理：



 。

 是半正定矩阵，则  的解为  的最⼩值点。

定义：  为半正定矩阵当且仅当  。

半正定和正定矩阵的详细定义和应⽤在优化⽅法基础⼀章。

8. 特征值法  

我们将在Lesson 5 监督学习之分类(Perceptron, Fisher, Logistic, Softmax, Bayes)的菲谢尔线性判别分析中更详细学
习特征值和特征向量的应⽤。

定义：给定矩阵  ，我们称  为  的特征值，  为对应的特征向量，当且仅当  满⾜：

 ，假设  是可对⻆化矩阵，即存在可逆矩阵  和对⻆矩阵  ，使得 。

如果存在⾮零向量  ，使得  。则我们称  为  的特征向量，  为  的特征值。

考虑⼀下两种情况：

1、  可逆

2、  不可逆

举例：  。

当  时，由得到  。可得  。即

若求  ，令  。



其中  ，  。其中  。
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